
书书书

文章编号：１００６９９４１（２００７）０５０５１１０４

高氯酸·四氨·双（５硝基四唑）合钴（Ⅲ）（ＢＮＣＰ）的晶体结构

盛涤伦，马凤娥，张裕峰，朱雅红，陈利魁，扬　斌
（陕西应用物理化学研究所，陕西 西安 ７１００６１）

摘要：制备了高氯酸·四氨·双（５硝基四唑）合钴（Ⅲ）（ＢＮＣＰ）的单晶，用 Ｘｒａｙ单晶面探衍射仪对其晶体进行

了结构测定。证实该晶体属单斜晶系，空间群为 Ｐ２（１）／ｎ。晶胞参数为：ａ＝１０．０１４９（１１）?；ｂ＝１０．５３８７（１１）?；

ｃ＝１４．８２４１（１６）?。Ｖ＝１４７９．２（３）?３，Ｚ＝４，ＤＣ＝２．０５０ｍｇ·ｍｍ
－３
，μ＝１．４２１ｍｍ－１，Ｆ（０００）＝９２８，并得到了 ＢＮＣＰ

的原子坐标、等效温度因子、键长、键角和扭转角等数据。根据测试参数，分析了 ＢＮＣＰ的结构特点和分解机理。
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１　引　言

　　高氯酸·四氨·双（５硝基四唑）合钴（Ⅲ）
（ＢＮＣＰ）自１９８６年首次被合成以来［１］

，现已作为一种

性能优异的新型起爆药得到广泛研究和应用
［２～７］

，它

具有安全性好，耐热性好，起爆性能好，可以实现

ＢＮＣＰ雷管的单一装药，能够部分代替 Ｐｂ（Ｎ３）２、斯蒂
芬酸铅和 ＣＰ用于火焰雷管、桥丝式雷管、ＤＤＴ雷管、
ＳＣＢ雷管及激光起爆和点火元件中。
　　为了更好地表征 ＢＮＣＰ的结构，为今后进一步理
论研究提供基础数据，本课题组制备了 ＢＮＣＰ单晶，测
定了它的晶体结构。结果表明：样品的晶系、空间群

和晶胞参数与 Ｂ．Ｍｏｒｏｓｉｎ等人［８］
报道的数据基本吻

合。说明我们制备的 ＢＮＣＰ与美国 Ｓｉｎｄｉａ国家实验室
产品的晶体结构完全相同，也是顺式结构，不存在异构

体。但该文主要是对比２９３Ｋ和 ２１３Ｋ下 ＢＮＣＰ晶体
结构的区别，仅仅给出了 ＢＮＣＰ的基本晶胞参数，没有
给出 ＢＮＣＰ的原子坐标、等效温度因子、键长、键角和
扭转角等详细晶体学结构数据，也没有对 ＢＮＣＰ晶体
特征进行分析。本文首次报道了这些数据，并依据数

据进行了晶体结构特征和分解机理的解析，这对于将

来解释化合物的感度机理、量子化学计算以及制作三

维分子模型都是非常重要的。

２　ＢＮＣＰ单晶的制备

　　在烧杯中依次加入一定量的蒸馏水、高氯酸和

ＢＮＣＰ合成品。匀速搅拌下缓慢用油浴加热，使 ＢＮＣＰ
完全溶解。然后加入少量的高氯酸铵溶液。过滤此母

液，将滤液冷却至室温。放置若干天后得到橘黄色大

结晶 ＢＮＣＰ。从中挑选出适当大小的单个结晶颗粒进
行 Ｘｒａｙ单晶分析。
　　样品质量分析结果为（％）：实测值（计算值）：
Ｃｏ３＋１３．８２（１２．９７），ＮＨ３１４．７７（１４．９９），ＣｌＯ

－
４ ２１．８８

（２１．８７）（其中样品含水为 ０．０１％）。样品的红外分
析、ＤＳＣ热分析图谱与百克量合成产品相同。因而获
得的大结晶 ＢＮＣＰ的质量符合合成批技术要求。

３　ＢＮＣＰ晶体结构测定

　　选取尺寸为 ０．４５ｍｍ×０．４２ｍｍ×０．３０ｍｍ的
ＢＮＣＰ单晶，在德国 ＢｒｕｋｅｒｓｍａｒｔａｐｅｘⅡ ＣＣＤ型 Ｘｒａｙ
单晶面探仪上，用 ＭｏＫα射线（λ ＝０．７１０７３?）扫描。
衍射实验温度：２９８（２）Ｋ，数据收集的 θ角范围：
２．１７°～２５．１０°，衍射指标：－１０≤ｈ≤１１，－６≤ｋ≤
１２，－１７≤ｌ≤１７。共收集衍射点 ７２４３个，其中独立
衍射点２６２３个［Ｒ（ｉｎｔ） ＝０．０３１５］。θ＝２５．１０°的完
整度为 ９９．５％。最大与最小透过率为：０．６７５２和
０．５６７３。精修方法：基于 Ｆ２的全矩阵最小二乘法。数
据／限制／参数的个数：２６２３／０／２４０。基于 Ｆ２的拟合优
度：１．０４８。对于 Ｉ＞２σ（Ｉ）数据的最终残差因子 Ｒ１＝
０．０４１８，ｗＲ２＝０．１２２０；对所有数据的残差因子 Ｒ１＝
０．０４４０，ｗＲ２＝０．１２３５。消光系数为：０．０００８（８）。最大

衍射峰和孔：１．２３７和 －０．６７３ｅ．?－３。

４　ＢＮＣＰ的晶体结构描述

　　经过德国 ＢｒｕｋｅｒＡＸＳ的 ＳＨＥＬＸＴＬ程序计算，ＢＮＣＰ
晶体属于单斜晶系，空间群为：Ｐ２（１）／ｎ。晶胞参数
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为ａ＝１０．０１４９（１１）?，α＝９０°；ｂ＝１０．５３８７（１１）?，
β＝１０９．０１４０（１０）?，ｃ＝１４．８２４１（１６）?，γ＝９０°。Ｖ＝
１４７９．２（３）?３，Ｚ＝４，ＤＣ＝２．０５０Ｍｇ·ｍｍ

－３
。μ＝１．４２１ｍｍ－１，

Ｆ（０００）＝９２８。
　　ＢＮＣＰ分子结构如图 １所示。原子坐标和等效温
度因子、键长与键角、扭转角数据分别列于表１～表４。

图 １　ＢＮＣＰ晶体的分子结构

Ｆｉｇ．１　ＭｏｌｅｃｕｌａｒｓｔｒｕｃｔｕｒｅｏｆＢＮＣＰ

５　分析与讨论

　　分析表明：ＢＮＣＰ的化学结构为

　　（１）两个大配位体５硝基四唑是相邻结构，并非上
下对称结构，并且是由五员环上２位氮原子的孤对电子
与中心 Ｃｏ原子配位。由于大配位体的占位效应，使得
Ｃｏ原子所连接的６个氮原子所形成的键角不是严格的
９０°或１８０°，而是各有偏差，最大达到２°左右。
　　（２）由于硝基的强吸电子效应和 Ｎ２、Ｎ７的供电
子效应，使五员环母体不能保持正五边形的几何构型，

其五边形平面结构发生了变形，Ｃ１、Ｎ２和 Ｃ２、Ｎ７为顶
点的键角都较大，并且环的平面分别扭曲 ０．４°和
０．８°，两环的平面存在非９０°的夹角。
　　（３）五员环上 Ｃ—Ｎ和 Ｎ—Ｎ键长的实测值（例
如：Ｎ（１）—Ｃ（１）：１．３１２?，Ｎ（１）—Ｎ（２）：１．３２９?）
都分别略小于 Ｃ Ｎ和 Ｎ Ｎ双健的标准平均键长值
（ Ｃ Ｎ：１．３５?， Ｎ Ｎ：１．２５?），说明五员环形成了
双键共轭体系。硝基与五员环相连的 Ｃ—Ｎ键实测值
为：Ｎ（５）—Ｃ（１）：１．４４６?，Ｎ（１０）—Ｃ（２）：１．４３９?，
接近 Ｃ—Ｎ单键的标准平均键长 １．４８?，表明硝基与
五员环具有单键连接特性（ Ｃ Ｎ双键的标准平均键长
为：１．３５?），未能形成共轭体系。

　　（４）钴原子与氨、５硝基四唑的 ６个氮原子连接
的键长均较长，达到１．９２３～１．９５７?，预示键合较弱。
因此，ＢＮＣＰ的分解反应极有可能是先解离放出氨、四
唑，然后再与高氯酸根进行小分子的氧化还原反应。

表 １　ＢＮＣＰ的各原子坐标和等效温度因子

Ｔａｂｌｅ１　Ａｔｏｍｉｃｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ（×１０４）ａｎｄｅｑｕｉｖａｌｅｎｔｉｓｏｔｒｏｐｉｃ

ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（?２×１０３）ｆｏｒＢＮＣＰ

ａｔｏｍ ｘ×１０４ ｙ×１０４ ｚ×１０４
Ｕ（ｅｑ）×１０３

／?２

Ｃｏ（１） ３２４２（１） ２２２２（１） ５９８（１） ２１（１）
Ｎ（１） ３２６８（３） －５１９（３） ６７１（２） ２６（１）
Ｎ（２） ２６７６（３） ５４６（３） ８３６（２） ２６（１）
Ｎ（３） １６３９（４） ３１４（３） １１８１（３） ４３（１）
Ｎ（４） １５４２（４） －９３７（３） １２６０（３） ４５（１）
Ｎ（５） ２８２４（３） －２７２０（３） ９１８（２） ３４（１）
Ｎ（６） ６０９１（３） １１８５（３） １３０９（２） ２５（１）
Ｎ（７） ５１１７（３） １９１４（３） １４７８（２） ２４（１）
Ｎ（８） ５５８１（４） ２４０８（３） ２３５０（２） ３７（１）
Ｎ（９） ６８９１（３） ２００１（３） ２７６１（２） ３９（１）
Ｎ（１０） ８４６２（３） ６１３（３） ２２７０（２） ３６（１）
Ｎ（１１） ３８１２（３） １５６０（３） －４４３（２） ２３（１）
Ｎ（１２） ３８６１（４） ３９０２（３） ３３９（２） ３７（１）
Ｎ（１３） ２６７４（４） ２８９９（３） １６４８（２） ４２（１）
Ｎ（１４） １３２７（３） ２５０８（３） －２６８（２） ３２（１）
Ｃ（１） ２５３０（３） －１３８０（３） ９４１（２） ２７（１）
Ｃ（２） ７１５１（４） １２７８（３） ２１１５（２） ２７（１）
Ｏ（１） ２２３８（４） －３４４１（３） １３０６（３） ５７（１）
Ｏ（２） ３６５５（３） －３０３８（３） ５１０（２） ４１（１）
Ｏ（３） ８６０５（３） １（３） １６１５（２） ４５（１）
Ｏ（４） ９３４３（３） ７１２（３） ３０６１（２） ５９（１）
Ｃｌ（１） ９１４２（１） ３９４４（１） １４６０（１） ４２（１）
Ｏ（５） ７６９５（５） ４１４２（５） １３７９（４） ９３（１）
Ｏ（６） ９２５８（１０） ４７９８（６） ７７６（６） １６７（３）
Ｏ（７） ９３３７（４） ２７４０（３） １０８９（３） ７２（１）
Ｏ（８） １００３５（１０） ４２０１（１１） ２２７３（５） ２８１（８）

　　Ｎｏｔｅ：Ｕ（ｅｑ）ｉｓｄｅｆｉｎｅｄａｓｏｎｅｔｈｉｒｄｏｆｔｈｅｔｒａｃｅｏｆｔｈｅｏｒｔｈｏｇｏｎａｌｉｚｅｄ

Ｕｉｊｔｅｎｓｏｒ．

表 ２　ＢＮＣＰ的氢原子坐标和等效温度因子

Ｔａｂｌｅ２　Ｈｙｄｒｏｇｅｎｃｏｏｒｄｉｎａｔｅｓ（×１０４）ａｎｄｉｓｏｔｒｏｐｉｃ

ｄｉｓｐｌａｃｅｍｅｎｔｐａｒａｍｅｔｅｒｓ（?２×１０３）ｆｏｒＢＮＣＰ

ｈｙｄｒｏｇｅｎ ｘ×１０４ ｙ×１０４ ｚ×１０４
Ｕ（ｅｑ）×１０３

／?２

Ｈ（４） ９６９ －１３５７ １４７０ ５４
Ｈ（９） ７４４８ ２１７２ ３３２６ ４７
Ｈ（１１Ａ） ４７４０ １６５８ －３０７ ３５
Ｈ（１１Ｂ） ３３６２ １９７８ －９７７ ３５
Ｈ（１１Ｃ） ３５９７ ７３９ －５２３ ３５
Ｈ（１２Ａ） ４６０１ ３８２２ １３６ ５６
Ｈ（１２Ｂ） ４１０４ ４３６４ ８７１ ５６
Ｈ（１２Ｃ） ３１６０ ４２８５ －１０８ ５６
Ｈ（１３Ａ） ２０４９ ２３７８ １７６３ ６２
Ｈ（１３Ｂ） ２２８６ ３６６１ １４８９ ６２
Ｈ（１３Ｃ） ３４２９ ２９６４ ２１６９ ６２
Ｈ（１４Ａ） １０９７ １８９６ －７０６ ４８
Ｈ（１４Ｂ） １２８５ ３２５６ －５５４ ４８
Ｈ（１４Ｃ） ７２５ ２５００ ６１ ４８
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表 ３　ＢＮＣＰ分子的键长与键角

Ｔａｂｌｅ３　Ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ［?］ａｎｄａｎｇｌｅｓ［ｄｅｇ］ｆｏｒＢＮＣＰ

ｂｏｎｄ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ
／? ｂｏｎｄ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ

／? ｂｏｎｄ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ
／? ｂｏｎｄ ｂｏｎｄｌｅｎｇｔｈｓ

／?

Ｃｏ（１）—Ｎ（２） １．９２３（３） Ｎ（４）—Ｃ（１） １．３１２（５） Ｎ（９）—Ｈ（９） ０．８６００ Ｎ（１３）—Ｈ（１３Ａ） ０．８９００

Ｃｏ（１）—Ｎ（７） １．９３３（３） Ｎ（４）—Ｈ（４） ０．８６００ Ｎ（１０）—Ｏ（３） １．２１３（４） Ｎ（１３）—Ｈ（１３Ｂ） ０．８９００

Ｃｏ（１）—Ｎ（１１） １．９４２（３） Ｎ（５）—Ｏ（１） １．２１４（４） Ｎ（１０）—Ｏ（４） １．２２１（４） Ｎ（１３）—Ｈ（１３Ｃ） ０．８９００

Ｃｏ（１）—Ｎ（１４） １．９５３（３） Ｎ（５）—Ｏ（２） １．２２４（４） Ｎ（１０）—Ｃ（２） １．４３９（５） Ｎ（１４）—Ｈ（１４Ａ） ０．８９００

Ｃｏ（１）—Ｎ（１２） １．９５５（３） Ｎ（５）—Ｃ（１） １．４４６（５） Ｎ（１１）—Ｈ（１１Ａ） ０．８９００ Ｎ（１４）—Ｈ（１４Ｂ） ０．８９００

Ｃｏ（１）—Ｎ（１３） １．９５７（３） Ｎ（６）—Ｃ（２） １．３１８（４） Ｎ（１１）—Ｈ（１１Ｂ） ０．８９００ Ｎ（１４）—Ｈ（１４Ｃ） ０．８９００

Ｎ（１）—Ｃ（１） １．３１２（４） Ｎ（６）—Ｎ（７） １．３２８（４） Ｎ（１１）—Ｈ（１１Ｃ） ０．８９００ Ｃｌ（１）—Ｏ（８） １．２７４（５）

Ｎ（１）—Ｎ（２） １．３２９（４） Ｎ（７）—Ｎ（８） １．３２９（４） Ｎ（１２）—Ｈ（１２Ａ） ０．８９００ Ｃｌ（１）—Ｏ（６） １．３８９（６）

Ｎ（２）—Ｎ（３） １．３２１（４） Ｎ（８）—Ｎ（９） １．３２５（５） Ｎ（１２）—Ｈ（１２Ｂ） ０．８９００ Ｃｌ（１）—Ｏ（７） １．４２２（４）

Ｎ（３）—Ｎ（４） １．３３０（５） Ｎ（９）—Ｃ（２） １．３１４（５） Ｎ（１２）—Ｈ（１２Ｃ） ０．８９００ Ｃｌ（１）—Ｏ（５） １．４２９（４）

ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ
／（°） ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ

／（°） ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ
／（°） ｂｏｎｄ ｂｏｎｄａｎｇｌｅｓ

／（°）

Ｎ（２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（７） ９０．０６（１２） Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４） １０７．８（３） Ｃｏ（１）—Ｎ（１１）—Ｈ（１１Ｂ） １０９．５ Ｈ（１４Ａ）—Ｎ（１４）—Ｈ（１４Ｂ） １０９．５

Ｎ（２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１１） ８９．７７（１１） Ｃ（１）—Ｎ（４）—Ｎ（３） １０３．６（３） Ｈ（１１Ａ）—Ｎ（１１）—Ｈ（１１Ｂ） １０９．５ Ｃｏ（１）—Ｎ（１４）—Ｈ（１４Ｃ） １０９．５

Ｎ（７）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１１） ９０．１９（１１） Ｃ（１）—Ｎ（４）—Ｈ（４） １２８．２ Ｃｏ（１）—Ｎ（１１）—Ｈ（１１Ｃ） １０９．５ Ｈ（１４Ａ）—Ｎ（１４）—Ｈ（１４Ｃ） １０９．５

Ｎ（２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１４） ８８．６９（１３） Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｈ（４） １２８．２ Ｈ（１１Ａ）—Ｎ（１１）—Ｈ（１１Ｃ） １０９．５ Ｈ（１４Ｂ）—Ｎ（１４）—Ｈ（１４Ｃ） １０９．５

Ｎ（７）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１４） １７８．４４（１２） Ｏ（１）—Ｎ（５）—Ｏ（２） １２５．０（３） Ｈ（１１Ｂ）—Ｎ（１１）—Ｈ（１１Ｃ） １０９．５ Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（４） １１５．５（３）

Ｎ（１１）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１４） ９０．７４（１２） Ｏ（１）—Ｎ（５）—Ｃ（１） １１７．８（３） Ｃｏ（１）—Ｎ（１２）—Ｈ（１２Ａ） １０９．５ Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（５） １２１．９（３）

Ｎ（２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１２） １７８．１６（１３） Ｏ（２）—Ｎ（５）—Ｃ（１） １１７．２（３） Ｃｏ（１）—Ｎ（１２）—Ｈ（１２Ｂ） １０９．５ Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｎ（５） １２２．６（３）

Ｎ（７）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１２） ８９．１２（１３） Ｃ（２）—Ｎ（６）—Ｎ（７） １０２．１（３） Ｈ（１２Ａ）—Ｎ（１２）—Ｈ（１２Ｂ） １０９．５ Ｎ（９）—Ｃ（２）—Ｎ（６） １１４．３（３）

Ｎ（１１）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１２） ８８．５８（１３） Ｎ（６）—Ｎ（７）—Ｎ（８） １１１．３（３） Ｃｏ（１）—Ｎ（１２）—Ｈ（１２Ｃ） １０９．５ Ｎ（９）—Ｃ（２）—Ｎ（１０） １２３．６（３）

Ｎ（１４）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１２） ９２．１６（１４） Ｎ（６）—Ｎ（７）—Ｃｏ（１） １２５．６（２） Ｈ（１２Ａ）—Ｎ（１２）—Ｈ（１２Ｃ） １０９．５ Ｎ（６）—Ｃ（２）—Ｎ（１０） １２２．１（３）

Ｎ（２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１３） ９０．５２（１４） Ｎ（８）—Ｎ（７）—Ｃｏ（１） １２３．１（２） Ｈ（１２Ｂ）—Ｎ（１２）—Ｈ（１２Ｃ） １０９．５ Ｏ（８）—Ｃｌ（１）—Ｏ（６） １１０．７（８）

Ｎ（７）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１３） ８９．７０（１３） Ｎ（９）—Ｎ（８）—Ｎ（７） １０７．５（３） Ｃｏ（１）—Ｎ（１３）—Ｈ（１３Ａ） １０９．５ Ｏ（８）—Ｃｌ（１）—Ｏ（７） １１４．４（４）

Ｎ（１１）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１３） １７９．６８（１４） Ｃ（２）—Ｎ（９）—Ｎ（８） １０４．７（３） Ｃｏ（１）—Ｎ（１３）—Ｈ（１３Ｂ） １０９．５ Ｏ（６）—Ｃｌ（１）—Ｏ（７） １０３．９（４）

Ｎ（１４）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１３） ８９．３８（１４） Ｃ（２）—Ｎ（９）—Ｈ（９） １２７．７ Ｈ（１３Ａ）—Ｎ（１３）—Ｈ（１３Ｂ） １０９．５ Ｏ（８）—Ｃｌ（１）—Ｏ（５） １１５．４（５）

Ｎ（１２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（１３） ９１．１２（１５） Ｎ（８）—Ｎ（９）—Ｈ（９） １２７．７ Ｃｏ（１）—Ｎ（１３）—Ｈ（１３Ｃ） １０９．５ Ｏ（６）—Ｃｌ（１）—Ｏ（５） ９９．６（５）

Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｎ（２） １０１．４（３） Ｏ（３）—Ｎ（１０）—Ｏ（４） １２５．２（３） Ｈ（１３Ａ）—Ｎ（１３）—Ｈ（１３Ｃ） １０９．５ Ｏ（７）—Ｃｌ（１）—Ｏ（５） １１１．２（３）

Ｎ（３）—Ｎ（２）—Ｎ（１） １１１．７（３） Ｏ（３）—Ｎ（１０）—Ｃ（２） １１８．１（３） Ｈ（１３Ｂ）—Ｎ（１３）—Ｈ（１３Ｃ） １０９．５

Ｎ（３）—Ｎ（２）—Ｃｏ（１） １２３．８（２） Ｏ（４）—Ｎ（１０）—Ｃ（２） １１６．７（３） Ｃｏ（１）—Ｎ（１４）—Ｈ（１４Ａ） １０９．５

Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃｏ（１） １２４．５（２） Ｃｏ（１）—Ｎ（１１）—Ｈ（１１Ａ） １０９．５ Ｃｏ（１）—Ｎ（１４）—Ｈ（１４Ｂ） １０９．５

表 ４　ＢＮＣＰ分子中键的扭转角

Ｔａｂｌｅ４　ＴｏｒｓｉｏｎａｎｇｌｅｓｆｏｒＢＮＣＰ

ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°） ｂｏｎｄ ａｎｇｌｅ／（°）

Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３） －０．４（３） Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４） ０．８（４） Ｎ（１４）—Ｃｏ（１）—Ｎ（７）—Ｎ（８） －６８（５） Ｏ（１）—Ｎ（５）—Ｃ（１）—Ｎ（４） －８．４（５）

Ｃ（１）—Ｎ（１）—Ｎ（２）—Ｃｏ（１） －１８０．０（２） Ｃｏ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４） －１７９．６（３） Ｎ（１２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（７）—Ｎ（８） ７７．０（３） Ｏ（２）—Ｎ（５）—Ｃ（１）—Ｎ（４） １７２．１（４）

Ｎ（７）—Ｃｏ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３） １２０．４（３） Ｎ（２）—Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（１） －０．８（４） Ｎ（１３）—Ｃｏ（１）—Ｎ（７）—Ｎ（８） －１４．１（３） Ｎ（８）—Ｎ（９）—Ｃ（２）—Ｎ（６） －０．２（４）

Ｎ（１１）—Ｃｏ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３） －１４９．４（３） Ｃ（２）—Ｎ（６）—Ｎ（７）—Ｎ（８） －０．４（４） Ｎ（６）—Ｎ（７）—Ｎ（８）—Ｎ（９） ０．３（４） Ｎ（８）—Ｎ（９）—Ｃ（２）—Ｎ（１０） －１７８．８（３）

Ｎ（１４）—Ｃｏ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３） －５８．６（３） Ｃ（２）—Ｎ（６）—Ｎ（７）—Ｃｏ（１） －１７９．５（２） Ｃｏ（１）—Ｎ（７）—Ｎ（８）—Ｎ（９） １７９．５（２） Ｎ（７）—Ｎ（６）—Ｃ（２）—Ｎ（９） ０．４（４）

Ｎ（１２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３） －１７６（４１） Ｎ（２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（７）—Ｎ（６） ７４．４（３） Ｎ（７）—Ｎ（８）—Ｎ（９）—Ｃ（２） －０．１（４） Ｎ（７）—Ｎ（６）—Ｃ（２）—Ｎ（１０） １７９．０（３）

Ｎ（１３）—Ｃｏ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（３） ３０．７（３） Ｎ（１１）—Ｃｏ（１）—Ｎ（７）—Ｎ（６） －１５．４（３） Ｎ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（４） －０．２（４） Ｏ（３）—Ｎ（１０）—Ｃ（２）—Ｎ（９） －１７７．９（３）

Ｎ（７）—Ｃｏ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（１） －６０．０（３） Ｎ（１４）—Ｃｏ（１）—Ｎ（７）—Ｎ（６） １１１（４） Ｎ（２）—Ｎ（１）—Ｃ（１）—Ｎ（５） －１７８．２（３） Ｏ（４）—Ｎ（１０）—Ｃ（２）—Ｎ（９） ２．４（５）

Ｎ（１１）—Ｃｏ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（１） ３０．１（２） Ｎ（１２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（７）—Ｎ（６） －１０４．０（３） Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｎ（１） ０．６（５） Ｏ（３）—Ｎ（１０）—Ｃ（２）—Ｎ（６） ３．７（５）

Ｎ（１４）—Ｃｏ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（１） １２０．９（３） Ｎ（１３）—Ｃｏ（１）—Ｎ（７）—Ｎ（６） １６４．９（３） Ｎ（３）—Ｎ（４）—Ｃ（１）—Ｎ（５） １７８．６（３） Ｏ（４）—Ｎ（１０）—Ｃ（２）—Ｎ（６） －１７６．１（３）

Ｎ（１２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（１） ３（４） Ｎ（２）—Ｃｏ（１）—Ｎ（７）—Ｎ（８） －１０４．６（３） Ｏ（１）—Ｎ（５）—Ｃ（１）—Ｎ（１） １６９．５（３）

Ｎ（１３）—Ｃｏ（１）—Ｎ（２）—Ｎ（１） －１４９．７（３） Ｎ（１１）—Ｃｏ（１）—Ｎ（７）—Ｎ（８） １６５．６（３） Ｏ（２）—Ｎ（５）—Ｃ（１）—Ｎ（１） －１０．０（５）
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积极探索其它的既能简便易行地搭成笼子又能兼顾在

硝解中易于离去，使二者能够统一起来，这才是实现两

步法合成成功的巨大挑战。
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